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ーを調べる目的で、各種量子化学計算を行った。計算には Gaussian 09 プログラムを用い、計
算レベルは、B3PW91-D3/6-311G(3df)<Br, Si, Ge>/6-311G(d)<others>を用いた。量子化学計
算の結果、Tbb(Br)Ge=Ge(Br)Tbb が結合解離して Tbb(Br)Ge:を二分子生じる結合解離エネ
ルギーは、37.4 kcal/mol であり、室温では解離困難なエネルギーであることが分かった。一方、
1 に対し、Br–イオンが近づき、二分子のゲルミレノイド[TbbGeBr2]–を生じる反応は、53.6 
kcal/mol の発熱反応で有り、速やかに進行すると予想された。以上の様に、Ge=Ge 二重結合
の解離は、ハロゲン化物イオンにより促進されることが実験的にも理論的にも示された。 
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